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掺杂研究的突破。主要是利用分子束外延 (MBE) 的技术分别在ZnO (10-10)和






























In recent decades, the wide-bandgap semiconductor ZnO has attracted much
attention of the researchers because of its many advantages. However, its application
in optoelectronics is still being hindered due to the difficulties in fabricating stable p-
type materials. This work aims at seeking the possibility of p-type doping by using
non-polar structure of ZnO. Both wurtzite ZnO (10-10) and cubic ZnO (001) films
have been grown on the substrates of ZnO (10-10) and MgO (100), respectively, using
molecular beam epitaxy (MBE) and have been characterized by a series of probes,
including in-situ reflection high energy electron diffraction (RHEED), in-situ
scanning tunneling microscopy (STM), ex-situ atomic form microscopy (AFM), ex-
situ X-ray diffraction (XRD) for structural properties and X-ray photoelectron
microscopy (XPS), transmission spectroscopy for chemical component and electronic
property analysis.
The first part of the work shows smooth morphology of ZnO (10-10) films
homoepitaxially grown on the ZnO (10-10) substrate. The morphology is obviously
altered upon the inducing of N dopants. The bonding environments of N atoms are
also found to depend on the ratio of N:O pressure. It is possible to achieve the ideal
case of N replacing O, which is favorable for p-type doping by controlling the
pressure ratio.
The second party of the work demonstrates the growth of cubic ZnO that is
usually fabricated under high pressure using the substrate of rock-salt MgO (100). A
“three-step” approach is adopted for growth and the overlayer is determined to be
ZnO while the buffer interface layer is ZnMgO, both of which is speculated to follow
the same rock-salt registry of the MgO substrate. As cubic ZnO has advantages over
wurtzite ZnO in p-type doing, this work hopefully provides some guidelines for future
research in p-type doing using cubic ZnO films.
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(a) 立方岩盐矿（B1）, (b) 立方闪锌矿（B3）和（c）六角纤锌矿（B4）, 其
中灰色的小球代表 Zn原子，黑色的小球代表 O原子[2]。
理想的纤锌矿结构 ZnO属于 P63mc空间群，它的单位六方晶胞具有两个晶
格指数，可以用 a和 c来表示，并且符合 633.13
8 ac 的比率。图 1.2画出
了纤锌矿 ZnO结构的示意图。纤锌矿 ZnO的结构是由两种六角密排亚点阵结
构穿套组成的，如图 1.2所示。
图 1.2 纤锌矿 ZnO晶体结构的示意图。图中，基面上的晶格常数为 a, 沿着
c 轴方向上的晶格常数为 c, 参数 μ 是 b 与 c 的比值，理想情况下值为
0.375，b是指平行于 c 轴方向的最近邻的两个原子之间的键长，α 和 β 代表
的是键角，理想情况下的值为 109.470 , 三种次近邻原子之间的键长分别用




















阵的原子看成是 O原子，就得到了纤锌矿 ZnO的结构。参数  可以定义为平
行 c轴方向上的最近邻原子之间的距离与晶格指数 c 的比值。我们经常把基
面上的晶格指数（可以认为是六角形的边长）用 a 描述，把垂直于基面沿着 c
轴的晶格指（可以认为是单位晶胞的高度）数用 c 描述，如图 1.2中的箭头所
示。在纤锌矿 ZnO结构中，每一个单胞（如图 1.3所示）中包含四个原子，其
中每一个 O原子都是被四个 Zn原子包围构成一个正四面体，每一个 Zn原子都
是被四个 O 原子包围构成一个正四面体。纤锌矿结构的单位晶胞基矢为：
 acacbaa ,0,0,0,23,21,0,23,21   。如果以一个原子
（比如 Zn原子）为原点建立笛卡尔坐标系，单元结构内四个基本原子的坐标
可以表示为         acaacac 21,63,21,2,63,21,,0,0,0,0,0  ，它
们代表的原子的顺序分别是：锌原子、氧原子、锌原子、氧原子。[2]

















比率或者 μ 的值来体现。在 GaN 的例子中，实验观察到 c/a的值比理想情况





所示，以图中用字母 O标记的 Zn原子为中心组成的四面体中，四个 O原子与
Zn原子组成的键长有两种值，其中一个 O原子（字母 A标记）与 Zn原子之间
的键长会比另外三个 O原子（以字母 B所标记的 O原子为代表）与 Zn原子组
成的键长要稍微长一点，也就是说 AO 稍微大于 BO 。
图 1.4 纤锌矿 ZnO晶体结构模型图，其中灰色的小球代表 Zn原子，黑色的小
球代表 O原子。
但是如果如下关系（1.1式）成立，上面所提到的两种稍微有些差异的键长将会
















所说的意思，在理想情况下两种键长相等，即图中 A代表的 O原子到 E、F、G















相等。在 O、E、F、G构成的四面体中， AO 与 AE 、 AF 、 AG 均相等，
可以用 c 表示，根据几何关系可以算出 A 到 E、F、G构成的平面的距离
（用 h表示）为 222 3
1 ac  。不难看出 AO 与 h的数值和为 2c 的值，因此可
以得出： 23
1 222 cacc   ，整理可以得到（1.1）式。沿着 c 轴最近邻
原子之间的键长（即图 1.4中 A与 O之间的距离，用 b 表示）与偏离 c轴最











 ccabcb  （1.2[2]）
除了最近邻原子之间的键长，还有三种不同的次近邻原子之间的键长，分别用
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